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Pmbt(E， V) = n(E， V)Wmbt(E， V) =一定 (2) 
するような重み因子Wmbt(E，V)三 exp{-Hmbt(E， V)jkB九}を使う.ここで，Hmbtはマルチパー
リック・マルチサーマルエンタルビーと呼ばれる.この重み因子を決定するには逐次計算 11，12)，Wang-
Landauの方法 13)，energy-Iandscape paving法 14)などの方法を用いる.
この重み因子eXp{-Hmbt/均九}に基づく MC法を実行するには粒子の座標と体積の両方を変化
させる.体積の変化をともなうので，粒子の座標にはスケールした座標 Si= L-1ri (ここでL=vt)
を用いる.乱数を用いて，Si → S~ ， V →V'のように粒子配置と体積の変化の試行をおこなう.この
試行によるマルチパーリック・マルチサーマルエンタルビーの変化Hmbt(E(s(N)，V)， V)→H:nbt三
Hmbt(E(s'(N)， V')， V')を計算し?
acc(o→ n) = min(l，exp[-{H:nbt -Hmbt -NkBTolog(V'jV)}jkBToD (3) 
の確率でこの試行を受け入れる.これにより確率分布 Pmbt(E，V)が得られる. (3)式で，Hmbtを
Hニ E十九Vに置き換えれば定圧定温MCに帰着することに注意してほしい.
温度 T，圧力 Pでの物理量をもとめるには再重法を用いる 15) 温度 T，圧力 Pの定圧定温アンサ
ンプルにおける EとVの確率分布は
Pmbt(E， V)W~~t(E， V) e一(E十PV)/kBT
PN円 (E，V;T，P)=4(4)J dV J dE Pmbt(E， V)W~~t(E， V) eー(E十PV)jkBT
で求まる.この確率分布を用いて?温度 T，圧力 Pの定圧定温アンサンブルにおける物理量 Aの期
待値は
JdV J山仰)PNPT(E川 P)
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energy landscape paving法 14)を使って重み因子 Wmbt(E，ρ)の決定した.これはすでにサンプルし
た状態をサンプルしにくいように時々刻々重み因子を変化させていく方法である.最終的に得られた
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図 4: (a)マルチパーリック・マルチサーマルシミュレーションによる確率分布 Pmbt(E*jN，ρつ.
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